. Atomic coordinates (x 10 4 ) and equivalent isotropic displacement parameters (Å 2 x 10 3 )
for Sem5. U(eq) is defined as one third of the trace of the orthogonalized U ij tensor. (1) 21 (1) C (6) 7775 (1) 831 (1) 2004 (1) 18 (1) C (7) 7130 (1) 1511 (1) 2534 (1) 17 (1) N (8) 6426 (1) 1045 (1) 3103 (1) 18 (1) C (9) 8633 (1) 1205 (1) 1394 (1) 18 (1) C (10) 8542 (1) 772 (1) 421 (1) 21 (1) C ( (1) 8982 (1) 1782 (1) 17 (1) C (9A) 1262 (1) 8965 (1) 3577 (1) 17 (1) C (10A) 1574 (1) 9347 (1) 4574 (1) 19 (1) C (11A) 897 (1) 9035 (1) 5250 (1) 20 (1) C(12A) -105 (1) 8327 (1) 4948 (1) 19 (1) C(13A) -444 (1) 7949 (1) 3958 (1) 23 (1) C (14A) 243 (1) 8272 (1) 3284 (1) 21 (1) C(15A) -1875 (2) 7519 (1) 5366 (1) 34 (1) C (16A) 2694 (1) 7422 (1) 2493 (1) 17 (1) C (17A) 3646 (1) 7092 (1) 3199 (1) 18 (1) C (18A) 3740 (1) 6018 (1) 3338 (1) 19 (1) C (19A) 2894 (1) 5279 (1) 2757 (1) 18 (1) C (20A) 1926 (1) 5634 (1) 2070 (1) 19 (1) C (21A) 1822 (1) 6708 (1) 1930 (1) 20 (1) C (22A) 5358 (2) 6371 (1) 4735 (1) 34 (1) C (23A) 3945 (1) 3692 (1) 2556 (1) 27(1) (18) C ( (18) C ( Page S8 © ARKAT USA, (1) 36 (1) 26 (1) 3 (1) 12 (1) - 5(1) O (2) 37 (1) 17 (1) 20 (1) 4 (1) 5 (1) 3 (1) O (3) 30 (1) 12 (1) 34 (1) 2 (1) 3(1) -1 (1) O (4) 35 (1) 18 (1) 20 (1) -3(1) 1(1) -2 (1) N (1) 24 (1) 21 (1) 22 (1) 1 (1) 8 (1) 2 (1) C (2) 24 (1) 24 (1) 24 (1) 5 (1) 5(1) -1 (1) N (3) 26 (1) 21 (1) 25 (1) 6(1) 4(1) -2(1)
________________________________________________________________________________
N (4) 26 (1) 15 (1) 24 (1) 2 (1) 2 (1) 0 (1) C (5) 25 (1) 15 (1) 21 (1) -1(1) 1 (1) 3 (1) C (6) 20 (1) 15 (1) 17 (1) 1(1) -1(1) 0 (1) C (7) 18 (1) 15 (1) 16 (1) 1 (1) 1 (1) 0 (1) N (8) 20 (1) 14 (1) 19 (1) 2 (1) 2 (1) 1 (1) C (9) 21 (1) 15 (1) 17 (1) 1 (1) 2 (1) 4 (1) C (10) 22 (1) 20 (1) 19 (1 (1) 15 (1) 18 (1) 2 (1) 4 (1) 1 (1) C (9A) 19 (1) 16 (1) 16 (1) 2 (1) 4 (1) 4 (1) C (10A) 18 (1) 19 (1) 19 (1) 1 (1) 1 (1) 1 (1) C (11A) 22 (1) 21 (1) 15 (1) 0 (1) 1 (1) 1 (1) C (12A) 22 (1) 18 (1) 19 (1) 3 (1) 7 (1) 2 (1) C (13A) 23 (1) 21 (1) 24 ( 
